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La presente invention se rapporte a un systeme informatique de 
calcul et a un procede de calcul utilisant un tel systeme et, en particulier, a un 
precede de calcul utilise pour le calcul de modelisations rnoleculaires. 

Par exemple, dans une telle application, pour le traitement 
d'environ 63000 molecules, a raison de 1000 conformations par molecule, la 
duree de traitement peut aller jusqu'a seize mois sur une machine 
monoprocesseur. 

Pour pallier cet inconvenient, on utilise un systeme informatique de 
calcul du type comprenant un ensemble de calculateurs montes en reseau 
dans chacun desquels est stockee une application de calcul, et une machine 
informatique de stockage de donnees de calcul raccordee au reseau et en 
communication avec les calculateurs. 

L'un des calculateurs peut etre utilise en tant que calculateur 
maTtre, les autres calculateurs fonctionnant en tant que calculateur esclave. 

Cet agencement permet de reduire considerablement la duree de 
traitement. II n'est cependant pas acceptable dans la mesure ou pour 
augmenter la vitesse de traitement il convient d'augmenter le nombre de 
calculateurs, ce qui engendre une augmentation de cout prohibitive. 

En outre, le systeme doit etre totalement reconfigure lorsque Ton 
desire rajouter des calculateurs au systeme. 

Le but de Tinvention est de pallier cet inconvenient. 
Elle a done pour objet un systeme informatique de calcul du type 
precite, caracterise en ce que Tun au moins des calculateurs comporte, 
stockes en memoire, un algorithme de configuration des autres calculateurs 
du reseau en calculateur esclave, et d'affectation, a chacun de ceux-ci, de 
taches de calcul et de donnees de calcul correspondantes qui sont stockees 
dans la machine de stockage, et une application maTtre executable pour la 
gestion des taches de chaque calculateur esclave en fonction de leur 
disponibilite et la recuperation des donnees resultant de Texecution en 
parallele des applications de calcul. 

Ainsi, et contrairement a I'etat de la technique, le parallelisme n'est 
pas incorpore au niveau de Tapplication de calcul elle-meme mais a un niveau 
logiciel superieur independant. On obtient ainsi un parallelisme de taches et 
non pas un parallelisme logiciel, les calculateurs esclaves realisantdes taches 
toutes identiques mais a partirde donnees differentes. 



Le systeme informatique de calcul selon I'invention peut en outre 
comporter une ou plusieurs des caracteristiques suivantes, prises isolement 
ou selon toutes les combinaisons techniquement possible : 

- ledit algorithme de configuration et ladite application maTtre sont 
charges dans chaque calculateur du reseau, ['execution dudit algorithme de 
configuration par Tun des calculateurs constituant un moyen de configuration 
de ce dernier en calculateur maTtre, 

- chaque calculateur comporte en outre une application esclave 
executable sous le controle du calculateur maTtre, lorsque ce calculateur est 
configure en calculateur esclave, ladite application esclave comportant des 
moyens logiciels pour dialoguer avec la machine de stockage, 

- lesdits moyens logiciels pour dialoguer avec la machine de 
stockage comporte des moyens pour I'echange de donnees selon un 
protocole de transfert de fichiers, 

- chaque calculateur maTtre comporte, stockes en memoire, une 
signature electronique et des moyens de comparaison entre ladite signature et 
une signature electronique d'un calculateur esclave avec lequel il communique 
pour autoriser le lancement de Tapplication de calcul par ce dernier, 

- I'algorithme de configuration comporte des moyens logiciel 
d'elaboration d'une interface homme machine convenant pour etre affichee 
sur un ecran de chaque calculateur pour la configuration desdits calculateurs. 

L'invention a egaiement pour objet un procede de calcul au moyen 
d'un systeme informatique tel que defini ci-dessus, caracterise en ce qu'il 
comporte les etapes de : 

- definition d'au moins un groupe de calculateurs par configuration 
pour chacun d'eux, de Tun des calculateurs en calculateur maTtre et des 
autres calculateurs en calculateurs esclaves ; 

- affectation, a chacun des calculateurs esclaves, d'une ou 
plusieurs applications de calcul et de donnees de calcul correspondantes , 

- comparaison d'une signature electronique transmise par chaque 
calculateur esclave au calculateur maTtre avec une signature correspondante 
stockee dans cette derniere ; et, en cas de correspondance entre lesdites 
signatures : 

- lancement, pour chaque calculateur esclave de la ou des 
applications de calcul en fonction de leur disponibilite, en utilisant les donnees 
de calcul correspondantes ; et 
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- recuperation des donnees resultant de I'execution des 
applications realisees en paralldle, dans chaque calculateur esclave. 

Enfin, I'invention a pour objet un precede de calcul tel que definit 
ci-dessus, pour des calculs de rnodelisation moleculaire a partir de donnees 
5 moleculaires stockees dans un serveur de donnees. 

D'autres caract6ristiques et avantages ressortiront de la description 
suivante, donnee uniquement a titre d'exemple, et faite en reference aux 
dessins annexes sur lesquels : 

- la figure 1 est une vue schematique du systeme informatique de 
10 calcul selon I'invention ; 

- la figure 2 est un schema montrant I'architecture logicielle du 
systeme informatique de la figure 1 ; 

- la figure 3 est un schema montrant les differents niveaux logiciels 
du systeme informatique selon I'invention ; 

is - la figure 4 montre une interface graphique disponible au niveau du 

calculateur maTtre pour la configuration du systeme informatique ; et 

- la figure 5 est un algorithme montrant les principales phases du 
procede de calcul utilisant le systeme informatique conforme a I'invention. 

Sur la figure 1, on a represents, de fagon schematique, la structure 
20 d'un systeme informatique de calcul conforme a I'invention. 

Par exemple, ce systeme est utilise pour realiser des calculs de 
moderations moleculaire a partir de donnees stockees dans une machine 
informatique 10 de stockage de donnees, ou serveur de donnees. 

Comme on le voit sur cette figure 1, le systeme comporte un 
25 ensemble de calculateurs 12, 14, 16, 18, 20 et 22 montes en reseau, auquel 
est raccordee la machine de stockage 10, et fonctionnant en parallele sous le 
controle d'un calculateur maTtre. 

Dans I'exemple de realisation represents sur la figure 1, Tun des 
calculateurs 12, fonctionne en tant que calculateur maTtre, les autres 
30 calculateurs 14, 16, 18, 20 et 22 fonctionnant en tant que calculateurs 
esclaves. 

Une ou plusieurs applications de calcul est stockee dans chacun 
des calculateurs, et en particulier dans les calculateurs fonctionnant en tant 
qu'esclave. 

35 On notera que I'application de calcul est constitute par un 

algorithme de calcul classique, done interchangeable, approprie pour 
('utilisation envisagee. 
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Elle ne sera done pas decrite en detail par la suite. 

On notera cependant que, dans I'application envisagee, 
I'application de calcul est capable de realiser des operations de calcul de 
moderation moleculaire a partir de donnees extraites de la machine de 
5 stockage 10. 

Ainsi, selon la configuration envisagee, le calculateur maTtre 12 
affecte, a chacun des calculateurs esclaves 14, 16, 18, 20 et 22 une ou 
plusieurs applications de calcul ainsi que les donnees de calcul 
correspondantes necessaires au fonctionnement des applications et ce, en 

10 fonction de leur disponibilite. II recupere ensuite, apres calculs, les resultats 
delivres par chacun des calculateurs esclaves. 

Pour proceder a cette configuration, en reference a la figure 2, sur 
laquelle on a represents I'architecture logicielle du systeme informatique de la 
figure 1, le calculateur maitre 12 comporte, stocke en memoire, un premier 

is algorithme « ClusterNtConfig » permettant la configuration de I'ensemble des 
calculateurs du systeme, et en particulier des autres calculateurs en 
calculateurs esclaves. 

Le calculateur maitre 12 comporte egalement, stocke en memoire, 
un algorithme « ClusterMng » constituant une application logicielle maTtre 

20 executable pour la gestion des taches de chaque calculateur esclave en 
fonction de leur disponibilite et la recuperation des donnees resultant de 
Texecution en parallele des applications de calcul par les calculateurs 
esclaves pour I'affectation, a chacun de ceux-ci, de taches de calcul et de 
donnees de calcul correspondantes qui sont stockees dans la machine de 

25 stockage 10. 

Par ailleurs, chaque calculateur esclave 14, 22 comporte une 
application esclave « ClusterAgent » executable sur requete du calculateur 
maTtre 12, lorsque le calculateur est configure en esclave, pour gerer 
localement I'application de calcul. 

30 Par exemple, le calculateur maTtre 12 et les calculateurs esclaves 

14... 22 dialoguent en utilisant une application logicielle de passage de 
messages. Bien entendu, d'autres applications appropriees pour le transfert 
d'informations entre le calculateur maTtre et les calculateurs esclaves peuvent 
etre utilisees en variante. 

35 L'application esclave « ClusterAgent » de chaque calculateur 

esclave comporte des moyens logiciels permettant un dialogue avec la 
machine de stockage 10. 
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Par exemple, ces moyens logiciels sont adaptes pour Techange de 
donnees selon un protocole de transfert de fichiers FTP, par exemple le 
protocole FTP. 

On voit enfin sur la figure 2 que chaque calculateur esclave 14, ... 
5 22 comporte egalement, stockee en memoire, Tapplication de calcul 
proprement dite, assurant le calcul envisage a partir des donnees extraites de 
la machine de stockage 10. 

Les resultats de calcul provenant de chaque calculateur esclave 14, 
22 sont ensuite rapatries vers la machine de stockage 10. 
10 Comme on le congoit, et comme cela est visible sur la figure 3, 

1'architecture logicielle qui vient d'etre decrite presente une architecture multi 
niveaux. Ainsi, le parallelisme des taches effectuees au sein de chaque 
calculateur esclave 14,.. 22 est engendre, non pas au niveau des 
applications de calcul, mais au niveau d'une couche logicielle superieure 
is independante. 

En effet, 1'architecture logicielle presente un premier niveau 
« niveau 1 » qui integre Talgorithme de configuration « ClusterNtConfig » et 
qui permet ainsi de definir un calculateur en maTtre, et les autres en esclave. 

Un deuxieme niveau, « niveau 2 », integre Papplication maTtre 
20 « ClusterMng » qui assure la gestion proprement dite des taches de chaque 
calculateur esclave en fonction de leur disponibilite. II integre egalement les 
applications esclaves « ClusterAgent » qui assurent la gestion locale, c'est a 
dire au niveau de chaque calculateur esclave, le transfert de donnees d'une 
part, et le lancement du logiciel de calcul d'autre part. 
25 Un troisieme niveau, « niveau 3 », integre Tapplication de calcul 

proprement dite qui est lancee par chaque application esclave 
« ClusterAgent » pour chaque traitement a effectuer, sous le controle du 
niveau 2. 

On notera que, comme mentionne precedemment, le niveau 1 
30 constitue un niveau initial, independant permettant de configurer le systeme 
informatique. 

En reference a la figure 4, ce niveau logiciel permet de generer, sur 
Tecran du calculateur destine a etre configure en maTtre, une interface 
graphique homme-machine 24. Cette interface comporte notamment une 
35 premiere zone 26 permettant de lister les calculateurs impliques dans le 
systeme informatique ainsi qu'une zone 28 permettant de lister les fichiers de 
donnees utilises par ('application de calcul. 



Une fenetre 30 permet d'indiquer le calculates fonctionnant en 
calculateur maTtre. 

Une case a cocher 31 permet d'indiquer si la machine maTtre sera 
aussi utilisee comme calculateur. 
5 Une zone d'edition 31 -a permet d'indiquer la ligne de commande 

de I'application de calcul du niveau 3 a utiliser sur chaque calculateur esclave. 

Apres configuration, a I'aide de cette interface, de I'ensemble des 
calculateurs, et execution de I'algorithme de configuration, une transition entre 
le niveau 1 et le niveau 2 s'effectue. 

10 Au cours de cette transition, on execute I'interface logicielle de 

transfert de message en lui fournissant la liste des calculateurs et 1'algorithme 
de gestion « ClusterMng » et/ou « ClusterAgent » qu'ils doivent executer, a 
savoir d'une part 1'indication du calculateur qui utilise I'application logicielle 
maTtre « ClusterMng » qui est associee au calculateur maTtre, et I'application 

15 esclave « ClusterAgent » associee aux calculateurs esclaves. 

Dans le niveau 2 de ('architecture logicielle, les calculateurs 
esclaves communiquent avec le calculateur maTtre au moyen de I'interface 
logicielle de transfert de message et communiquent avec la machine de 
stockage 10 selon le format du protocole de transfert de fichiers (FTP par 
20 exemple). 

Comme mentionne precedemment, I'application esclave 
« ClusterAgent » realise la gestion locale des applications de calcul et 
provoque, sur requete du calculateur maTtre 12, le lancement des applications 
de calcul du niveau 3 de I 'architecture. 

On notera cependant que ('architecture logicielle, et en particulier 
I'arborescence des fichiers utilisee dans le systeme, est reproduce a 
I'identique sur chaque calculateur. 

Ainsi, il n'y a aucune difference d'environnement entre un 
calculateur maTtre et un calculateur esclave, un calculateur pouvant etre 
30 configure soit en tant que calculateur maTtre soit en tant que calculateur 
esclave. 

On notera en effet que I'execution de I'algorithme de configuration 
par I'un des calculateurs constitue un moyen de configuration de ce dernier en 
tant que calculateur maTtre. 

Bien entendu le systeme informatique peut utiliser plusieurs 
calculateurs maTtres. Dans ce cas, les calculateurs esclaves qui lui sont 
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associes ne peuvent etre utilises pour lancer des applications de calcul pour le 
compte d'un autre calculateur maTtre. 

On peut ainsi utiliser un pare de machines en definissant dans 
celui-ci differents groupes de machines independantes. 
5 On va maintenant decrire, en reference a la figure 5 les principales 

phases du procede de calcul mis en oeuvre au moyen du systeme 
informatique qui vient d'etre decrit. 

La premiere etape 32 de cette procedure correspond a la 
configuration de I'ensemble des calculateurs du systeme, en utilisant 
10 I'interface accessible sur le calculateur destine a devenir maTtre. 

Comme mentionne precedemment, Texecution de Talgorithme de 
configuration provoque la configuration automatique du calculateur en 
calculateur maitre. 

Par ailieurs, et comme mentionne precedemment, I'execution de 
15 cet algorithme de configuration provoque ['execution sur la machine maTtre de 
Tapplication logicielle « ClusterMng » et, eventuellement, si la machine maTtre 
doit egalement etre utilisee en tant que calculateur, de Tapplication esclave 
« ClusterAgent » et, sur toutes les machines esclaves, de I'application 
« ClusterAgent » (etape 34). 
20 Lors de I'etape 36 suivante, chaque calculateur esclave transmet 

au calculateur maTtre 12 une signature electronique entre « ClusterMng » et 
« ClusterAgent ». Ce dernier realise une compararson de la signature 
electronique regue avec une signature electronique correspondante stockee 
dans le calculateur maTtre, puis retourne au calculateur esclave son verdict. 
25 Cette signature permet de verifier que tous les calculs effectues sur le groupe 
de calculateurs le seront avec la meme version de ('application esclave 
« ClusterAgent » et permet d'ecarter un calculateur esclave non valide. 

Par exemple, la signature electronique se presente sous la forme 
d'un message de 256 octets, le verdict se presentant sous la forme d'un 
30 message de quatre octets. 

Au cours de cette etape, si la signature de chaque calculateur 
esclave est correcte, chacun de ceux-ci transmet au calculateur maTtre un 
message indiquant qu'il est pret. 

Lors de I'etape 38 suivante, lorsque le calculateur maTtre 12 regoit 
35 un message en provenance d'un calculateur esclave indiquant que ce dernier 
est pret, il decide, en fonction du planning des taches prealablement configure 
et des donnees a traiter, de ce que chaque calculateur esclave doit realiser. 
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Si chaque calculateur esclave est disponible et qu'il reste des 
donnees a calculer, le calculateur maTtre lui envoie le nom de la donnee ainsi 
que la ligne de commande correspondante de maniere a provoquer le 
lancement de I'application de calcul associee. 
5 Si aucune donnee n'est disponible, le calculateur maTtre commande 

au calculateur esclave concerne de patienter. Si le calculateur concerne est 
indisponible pour des raisons de planification, le calculateur maTtre lui 
demande de patienter (etape 40). 

Lors de I'etape 42 finale, le calculateur esclave envoie sur la 
10 machine de stockage les resultats de calculs et notifie au calculateur maTtre 
qu'il est disponible pour effectuer d'autres calculs. Le calculateur maTtre 
centralise alors, a des fins statistiques, les informations envoyees par le 
calculateur esclave (temps de transfert, temps d'execution, de calculs...). 

On congoit que ('invention qui vient d'etre decrite, qui utilise un 
is nouveau logiciel independant pour la configuration des calculateurs du 
systeme permet d'obtenir un parallelisme de taches independant de 
['application de calcul. 

II est ainsi possible d'augmenter aisement le nombre de 
calculateurs du systeme pour reduire la duree de traitement. 
20 Par ailleurs, dans la mesure ou il est possible de planifier lors de la 

configuration les taches affectees a chaque calculateur, on peut utiliser des 
machines d f un pare informatique qui sont inutilisees momentanement, par 
exemple la nuit ou en fin de semaine. 

On optimise alors les ressources informatiques d f un pare 
25 d'ordinateurs montes en reseau. 



REVENDICATIONS 

1. Systeme informatique de calcul, comprenant un ensemble de 
calculateurs (12,..., 22) montes en reseau dans chacun desquels est stockee 
au moins une application de calcul, et une machine informatique (10) de 

5 stockage de donnees de calcul raccordee au reseau et en communication 

avec les calculateurs (12 22), au moins I'un des calculateurs (12) 

fonctionnant en calculateur maTtre et au moins une partie des autres 

calculateurs (14 22) fonctionnant en calculateur esclave, caracterise en ce 

que I'un au moins des calculateurs (12) comporte, stockes en memoire, un 

io algorithme de configuration (ClusterNtConfig) des autres calculateurs du 
reseau en calculateurs esclaves, et une application maTtre executable pour la 
gestion des taches de chaque calculateur esclave en fonction de leur 
disponibilite pour I'affectation, a chacun de ceux-ci, de taches de calcul et de 
donnees de calcul correspondantes qui sont stockees dans la machine (10) de 

15 stockage. 

2. Systeme selon la revendication 1, caracterise en ce que ledit 
algorithme de configuration et ladite application maTtre sont charges dans 

chaque calculateur (12 22) du reseau, I'execution dudit algorithme de 

configuration par Tun des calculateurs constituant un moyen de configuration 

20 de ce dernier en calculateur maTtre. 

3. Systeme selon la revendication 2, caracterise en ce que chaque 
calculateur comporte en outre une application esclave executable sous le 
controle du calculateur maTtre (12) lorsque ce calculateur est configure en 
esclave, pour la gestion locale de I'application de calcul, ladite application 

25 esclave comportant des moyens logiciels pour dialoguer avec la machine (10) 
de stockage. 

4. Systeme selon la revendication 3, caracterise en ce que lesdits 
moyens logiciels pour dialoguer avec la machine de stockage comporte des 
moyens pour I'echange de donnees selon un protocole de transfert de fichiers. 

30 5. Systeme selon Tune quelconque des revendications 1 a 4, 

caracterise en ce que chaque calculateur maTtre (12) comporte, stockes en 
memoire, une signature electronique et des moyens de comparaison entre 
ladite signature et une signature electronique d'un calculateur esclave avec 
lequel il communique pour autoriser le lancement de I'application de calcul par 

35 ce dernier. 

6. Systeme selon Tune quelconque des revendications 1 a 5, 
caracterise en ce que I'algorithme de configuration comporte des moyens 
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logiciel d'elaboration d'une interface (24) homme-machine convenant pour 
etre affichee sur un ecran de chaque calculateur pour la configuration desdits 
calcuiateurs. 

7. Procede de calcul au moyen d'un systerne informatique selon 
5 Tune quelconque des revendications 1 a 6, caracterise en ce qu'il comporte 

les etapes de : > 
definition d'au moins un groupe de calcuiateurs par configuration 

pour chaque groupe d'un calculateur (12,. ..,22) en calculateur maTtre et des 

autres calcuiateurs en calcuiateurs esclaves ; 
10 affectation, a chacun des calcuiateurs esclaves, d'une ou plusieurs 

applications de calcul et de donnees de calcul correspondantes ; 

comparaison d'une signature electronique transmise par chaque 

calculateur esclave au calculateur maTtre avec une signature correspondante 

stockee dans cette derniere ; et, en cas de correspondance entre lesdites 
is signatures ; 

lancement, pour chaque calculateur esclave de la ou des 
applications de calcul en fonction de leur disponibilite, en utilisant les donnees 
de calcul correspondantes ; et 

recuperation des donnees resultant de Texecution des applications 
20 realisees en paralleles, dans chaque calculateur esclave. 

8. Utilisation d'un procede de calcul selon la revendication 7 pour le 
calcul de modelisations moleculaires a partir de donnees moleculaires 
stockees dans un serveur de donnees (10). 
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